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一维平推流反应器动态模型的新型求解方法 
祁亮 1，张波 1，尚秦玉 1，王雁冰 2，曹志凯 2，李薇 2，周华 2 
（1中国石油天然气有限公司独山子石化分公司热电厂，新疆 独山子 833600； 
2厦门大学化学化工学院，福建 厦门 361005） 
摘要：目前对一维平推流反应器动态模型求解时，常将反应体系中气体的体积流量假设为恒定参数。由于实际过
程中气体的体积流量会随着温度等相关参数的改变而不断变化，该假设会对模拟结果带来一定的误差。本文针
对此问题提出一种新的求解方法：首先通过有限差分法将动态模型中的空间和时间变量均离散化得到相应的代
数方程组，再结合气体状态方程，推导出浓度关于气体摩尔流量和温度的函数，然后联立方程组进行求解；此
方法有效克服了动态模拟中由于气体的体积流量变化而导致模型方程难以求解的困难。将所提出的方法应用于
丙酮气相裂解生成乙烯酮过程的动态模拟，并将所得到的模拟结果与线上法动态模拟的结果进行比较，结果表
明所提出的求解方法得到的模拟结果更加精确。 
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A novel method for solution of the one-dimensional dynamic mathematical 
model of PFR 
QI Liang1, ZHANG Bo1, SHANG Qinyu1, WANG Yanbing2, CAO Zhikai2, LI Wei2, ZHOU Hua2 
(1Thermoelectric Power Plant of Dushanzi Petrochemical Corporation, Dushanzi 833600, Xinjiang, China;  
2College of Chemistry and Chemical Engineering, Xiamen University, Xiamen 361005, Fujian, China) 
Abstract: The volumetric flowrate of reactants（i.e. gas or liquid）is simplified as constant in 
dynamic modeling of the one-dimensional piston flow reactor（PFR）. However, the volumetric 
flowrate of the gas is often easily effected by many factors such as temperature, pressure and molar 
flowrate. Therefore, the relative error of simulation results should be enlarged because of the 
simplification. To solve this problem, a novel method for solution of the dynamic model of PFR is 
presented in this work. In the novel method, the finite difference method is improved by introducing 
a mathematical expression for the flowrate of gaseous feedstock. To validate the method, the 
provided novel method and classic method of line（MOL）are applied in dynamic modeling PFR of 
the vapor-phase cracking of acetone to ketene and methane. Furthermore, the simulation results of 
different methods are compared and more accurate simulation results is obtained by the novel 
method. 
Keywords: dynamic simulation; piston flow reactors; finite difference; volumetric flow rate; algorithm 
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化工过程模拟通常包含稳态和动态模拟，稳态
模拟不考虑过程的瞬态变化，因此无法描述装置开
停车和异常工况等特性；而动态模拟能较好地体现
化工过程的动态特性，可客观详实地描述化工实际
过程。化工过程动态模拟主要包括化工过程动态数
学模型的研究和通用动态模拟软件的开发[1]。动态
数学模型的研究包括过程的建模及模型的求解，化
工过程的数学模型常涉及偏微分方程，而动态模型
还需考虑时间项的影响，这将导致动态模型的求解
过程更加复杂。此外，气体物料广泛存在于化工反
应及分离过程中，而气体物料的体积流量容易受到
环境参数（如温度、压力等）的影响，该因素也将
使得化工过程动态模型的求解更难[2-4]。 
针对平推流反应器的建模已有大量的文献[5-13]报
道，其中文献[11-13]经严密推导得到一维平推流反
应器动态模型的物料方程为式(1)。而文献[14-18]
在对此数学模型求解时，均将反应器中气体的体
积流量 Q 设为恒定参数，此时动态模型中的物料方
程由式(1)转化为式(2)。对于式(2)的求解，文献[18]
中给出常用的求解方法：用线上法（method of 
lines，MOL）将空间离散化，使偏微分方程组转
换为常微分方程组，再结合相应的数值算法求解
离散化后的常微分方程组。文献[19]同样以式(2)
为基本物料模型方程，在求解过程虽有考虑气体
体积流量的变化，但将气体体积流量仅看成与气
体摩尔流量相关的函数，忽略了气体体积流量也
是温度的函数。 
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式中，ci 为组分 i 的浓度，mol/m3；t 为反应时
间，s；Q 为反应器轴向一点处体积流量，m3/s；V
为平推流反应器的体积，m3；ri 为组分 i 的反应速
率，mol/(m3·s)。 
经典 MOL 法求解此类模型方程需先简单地假
设气体物料的体积流量为恒定参数，由于实际过程
中气体体积流量会随温度和气体的摩尔流量等参数
变化而变化，按此求解结果必然会产生一定误差。
为了弥补 MOL 法的不足，本文以文献[11]中的一维
平推流反应器动态模型为基础，分析该数学模型的
特点，并在考虑体积流量变化的基础上提出一种新
的计算方法。再结合实例，分别使用经典的 MOL
法（将体积流量设为恒定参数）和本文中所提出的
新方法（下文简称本文方法）进行动态模拟来说明
本文方法的优越性。 
1  模型分析 
1.1  模型的基本假设 
流体在反应器中的流动现象极其复杂，平推流
模型（也称活塞流模型）是一种经过合理简化后推
导出来的最基本的流动模型，常用于描述管式反应
器中流体的流动。此模型的基本假设如下[20]：①不
考虑反应器内压降且气体满足气体状态方程；②反
应器为轴对称圆柱，垂直于流体流动方向的任何截
面上浓度和温度等分布均匀（即径向混合均匀）；③
流体流动方向上不存在流体轴向返混和导热。 
1.2  物料和热量方程讨论 
图 1 为平推流反应器的示意图，原料以一定体
积流量 Q0 从反应管左端连续加入，右端流出。由
于流体的主体流动和化学反应的结果，平推流反应
器轴向各点处浓度和温度等参数会沿着轴向不断发
生变化。因此在建立平推流反应器数学模型时需取
反应器中一个代表性的微分单元体积 dV（即微元
体）为研究对象[21]。对此微元体进行物料衡算和热
量衡算，再经严密数学推导可得文献[11]中一维平
推流反应器的动态模型的物料方程和热量方程，如
式(3)和式(4)。 
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式中，Fi 为组分 i 的摩尔流量，mol/s；m 为反
应 体 系 中 物 质 组 分 数 ； U 为 传 热 系 数 ，
J/(m2·K·s)；a 为单位体积的表面积，1/m；T 为反
应器轴向一点处的温度，K；Tc 为冷却剂的温度，
K；cni为组分 i的摩尔比热容，J/(mol·K)； r 为普遍
反应速率，mol/(m3·s)；  HRx为反应热，J/mol。 
式(3)和式(4)组成的偏微分方程组为一阶双曲
型方程组。若此方程组能求解，需知此偏微分方程 
 
 
 
图 1  平推流反应器微元体积示意图 
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组的初始条件和边界条件[22]。由文献[14-18]知其初
始条件为 t=0 时轴向各点处各组分浓度，摩尔流量
及温度的函数如式(5)；边界条件为第一类边界条
件，选平推流反应器入口 x=0 时进料组成和温度如
式(6)。 
0,  0 ; ( ), ( ), ( ) 1,2, ,i i i it x L T T x F F x c c x i m        (5) 
 0 0 00,  0; , , 1,2, ,i i i ix t T T F F c c i m        (6) 
式中，x 为反应器轴向某点距反应器入口的长
度，m；L 为反应器的管长，m；T0 为进料温度，
K；Fi0为组分 i 的进料摩尔流量，mol/s；ci0为组分
i 的进料浓度，mol/m3。 
分析式(3)和式(4)可发现，模型方程中变量数比
方程数多，方程无法求解。为此经典 MOL 法将平
推流反应器的体积流量Q设为恒定参数且与入口体
积流量Q0一致，此时摩尔流量和浓度的关系由式(7)
变为式(8)，则此时物料方程可由式(3)变为式(2)，再
联立温度方程式(4)可以求解。 
     1,2, ,iF Q c i m     (7) 
 0     1,2, ,i iF Q c i m     (8) 
式中，Q0为进料体积流量，m3/s。 
本文方法考虑气体体积流量的变化，以气体状
态方程为基础推导得到浓度 ci 为气体的摩尔流量 Fi
和温度 T 的函数[即 ci=f(Fi,T)]，来引入此 m 个方程
来求解。 
2  求解思路 
经典 MOL 法仅将空间离散化，将偏微分方程
转为常微分方程组来求解；本文方法用有限差分
法将空间和时间均离散化。其具体离散方式如文
献[23]所述，即在求解域（如时间及空间域）内画
规则的交叉网格，当网格分的较细时，各参数随空
间或时间的一阶导数可用相邻两时间点或者空间点
的一阶差分近似，经差分转换后使偏微分方程组的
求解问题转化为代数方程组的求解问题。 
由式(3)和式(4)所描述的一维平推流反应器的
动态模型属于一阶双曲型方程组，此类型偏微分方
程用有限差分法求解时，常用差分格式有显示格式、
隐式格式和蛙跳格式等[24]。一般来说显示格式求解
简单，但由于解的稳定性等原因对时间步长有诸多
限制；蛙跳格式为三层格式，求解过程相对复杂。
综合考虑解的稳定性和计算复杂程度，选隐式格式
作为差分格式。以求解域内任意一点[(j,k)点]为例来
说明此差分格式在(j,k)点处各组分浓度和温度等参
数的求解，其中 j 为空间，k 为时间。经网格划分后，
(j,k)点处原模型方程中气体的摩尔流量和温度随空
间的导数可用相邻两空间点的一阶差分近似如式
(9)和式(10)；(j,k)点处模型方程中浓度和温度随时间
的导数可用相邻两时间点的一阶差分近似，如式
(11)和式(12)。 
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式中， ,
k
i jc 为组分 i 在(j,k)点处浓度，mol/m
3； ,
k
i jF
为组分 i 在(j,k)点处气体的摩尔流量，mol/s； kjT 为 
在(j,k)点处温度，K。 
将式(9)~式(12)代入动态模型方程式(3)和式
(4)得式(13)、式(14)。 
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式(13)和式(14)为动态模型方程在网格节点(j,k)
点处经有限差分法转化后得到的代数方程组。为使
该代数方程组可以求解，将引入气体状态方程。根
据浓度与气体的摩尔流量关系式F=Q·c和气体状态
方程[25]可知，反应器内求解域内任意一点的总浓度
可用式(15)表示以及入口处进料总浓度可用式(16)
表示。 
 TT
F pc
Q ZRT
   (15) 
 T0T0
0 0
F pc
Q ZRT
   (16) 
式中，cT为反应器轴向某点处所有组分总浓度，
mol/m3；FT为反应器轴向某点处所有组分总摩尔流
量，mol/s；cT0 为反应器入口处进料总浓度，mol/m3； 
FT0为反应器入口处进料总摩尔流量，mol/s；p 为反
应器的总压力，Pa；R 为理想气体常数。式(15)除
以式(16)并整理得式(17)。 
 T0
T0 0
F TQ Q
F T
    (17)  
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由式(17)知，当进料组成和进料体积流量等一
定时，求解域内任意点处气体的体积流量 Q 与该点
处气体的总摩尔流量 FT 和温度 T 成正比。为此式
(17)可将反应体系中气体的体积流量的变化特性转
化为定量函数来描述。进而将式(17)代入式(7)消去
体积流量 Q 可得式(18)。 
 T0 0
T T 00
T0 0
i i i
i
F F F F Tc F TQ F Q TQ
F T

   
 
 (18) 
将式(16)与式(18)联立消去 T0 0
0
F T
Q

后可得式
(19)。 
 
T
i
i
F pc
F ZRT
   (19) 
式(19)为将浓度 ci 转换为各组分摩尔流量 Fi 
和温度 T 的函数，因此在求解域内(j,k)点处浓度 ,
k
i jc
同样可用该点处各组分的摩尔流量 ,
k
i jF 和温度
k
jT  
表示，如式(20)。 
 ,,
,
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i
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联立式(13)、式(14)及式(20)解代数方程组得到 
在(j,k)点处浓度 ,
k
i jc ，摩尔流量 ,
k
i jF 和温度
k
jT 。结合 
第 1.2 节中所提到此类偏微分方程组的初始条件和
边界条件，按照上述方法可以逐点求解得到平推流
反应器轴向各点处浓度和温度等参数在不同时刻处
的分布数据。 
用有限差分法解偏微分方程时需考虑解的稳
定性。本文选用左偏隐式为差分格式对式(3)和式(4)
所构成的一阶双曲型偏微分方程组进行求解，依文
献[24]知，在此差分格式下的稳定条件，如式(21)。 
 ( , 1) (0, )Q t
V

   

  (21) 
平推流反应器中气体的体积流量以及空间和 
时间步长均为正值，故其判别式
Q t
V


一定会大于 
零，故平推流反应器动态模型求解中差分步长任意
选取均满足解的稳定性条件。 
3  实例验证与结果分析 
为验证本文方法的有效性，采用文献[11]中
所提供丙酮气相裂解生成乙烯酮和甲烷稳态模拟
的实例为研究对象进行分析。实例中给出反应器
操作压力 p 为 162kPa，进料丙酮气浓度 ca0 为
18.8mol/m3，温度 T0为 1035K，原料以体积流量Q0
为 2.037m3/s，从反应器入口连续流入；初始时刻
可假设反应器轴向各点处丙酮浓度 ca(x)，乙烯酮浓
度 cb(x)及甲烷浓度 cc(x)均为 0，初始温度 T(x)为
1035K以及初始体积流量Q(x)为2.037m3/s。该反应
动力学模型如式(22)所示。 
 a
34222,    ln 34.34r kc k
T
    (22) 
依据这些数据分别使用经典 MOL 法和本文方
法求解得到反应器体积V为 1m3内轴向各点处在 1s
内温度和浓度的数据。其中反应器入口处进料状况
可作为动态模型方程的边界条件；初始时刻反应器
轴向各点处的参数（如浓度、温度等）可作为动态
模型方程的初始条件。采用经典 MOL 法求解时，
将空间差分为 40 等分，然后利用 Matlab 中的 ODE
工具箱进行求解；采用本文方法求解时，将空间差
分为 40 等分、时间差分为 n 等分后利用 Matlab 的
fsolve 函数进行求解。 
3.1  时间差分值的确定 
时间等分越细，结果越精确，但同样会加大计
算量。为确定时间差分 n，在空间差分固定为 40 等
分的情况下考察时间差分为 40，80，160，320，640
及 1280 等分时利用本文方法进行求解。图 2 和图 3
分别为本文方法求解得到 0.3s和 0.5s时各参数随轴
向空间位置的变化曲线。由图 2 和图 3 可知，时间
差分为 40，80 及 160 等分时，模拟结果的曲线轨迹
相差较大；当时间差分达到 320 等分以上时，时间
网格数增加对模拟结果影响较小，故采用本文方法
求解时，时间差分 n 确定为 320 较为合理。 
3.2  模型验证 
为验证所提出方法的有效性，分别给出了两种
方法求解得到平推流反应器中点（V=0.5m3）和出
口（V=1m3）处各参数的稳态值以及文献[11]中的理
论值的比较结果如表 1 和表 2 所示。从模拟结果来
看，两种方法得到的温度稳态值和理论值相对误差
较小（均低于 0.2%）。但本文方法得到浓度稳态值
较 MOL 法得到的浓度稳态值更精确，反应器中点
处 MOL 法求解得到的浓度稳态值与理论值相比的
相对误差为 6.065%，而本文方法得到模拟结果的相
对误差为 2.030%；同样反应器出口处 MOL 法得到
结果的相对误差为 8.341%，而本文方法的相对误差
为 1.073%。由于 MOL 法将气体体积流量设为恒定
参数，在反应器中点和出口处体积流量的稳态值与
文献[11]中所提供的理论值差距较大，而本文方法 
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（a）温度 
 
 
 
（b）乙烯酮浓度 
 
图 2  对时间进行不同程度等分时在 0.3s 时温度和乙烯酮 
浓度轴向分布 
 
 
（a）温度 
 
 
 
（b）乙烯酮浓度 
 
图 3  对时间进行不同程度等分时在 0.5s 时温度和乙烯酮 
浓度轴向分布 
的体积流量的稳态值和理论值基本一致。通过表 1
及表 2 求解结果与理论值的比对说明本文方法的有
效性，且本文方法求解得到的结果较 MOL 法求解
得到的结果更精确。由此也说明平推流反应器中气
体的体积流量将会影响到整个反应体系。 
 
表 1  反应器中点处稳态值与理论值比较 
参数 理论值 MOL 法 相对 
误差/% 
本文
方法
相对 
误差/%
温度/K 957.77 958.24 0.049 959.43 0.173 
产物浓度/mol·m–3 2.704 2.868 6.065 2.649 2.030 
体积流量/m3·s–1 2.174 2.037 6.302 2.172 0.092 
 
表 2  反应器出口处稳态值与理论值比较 
参数 理论值 MOL 法 相对 
误差/% 
本文
方法
相对 
误差/%
温度/K 940.77 940.33 0.047 941.80 0.109 
产物浓度/mol·m–3 3.261 3.533 8.341 3.226 1.073 
体积流量/m3·s–1 2.198 2.037 7.325 2.197 0.045 
 
3.3  动态响应分析 
图 4 和图 5 分别为经典 MOL 法与本文方法求
解丙酮气相裂解过程动态模拟得到平推流反应器中
点和出口处各参数随时间的变化曲线。由图 4 及图
5 可以清晰地发现，两种方法动态模拟得到温度和
浓度随时间变化趋势基本一致。由于初始时刻反应
器轴向各点处丙酮浓度假设为 0，只有当原料丙酮
从入口流到中点和出口处才能开始反应，为此在中
点和出口处反应发生前（如图 4 中约 0.1s 前和图 5
中约 0.2s 前）温度和浓度均为初始值。反应开始后
各项参数均随时间发生变化：由于该体系发生的反
应为吸热反应，温度会随时间下降；产物乙烯酮浓
度曲线会随时间上升。经过一段时间中点和出口处
各参数会达到稳态值（图 4 中约 0.4s 后和图 5 中约
0.7s 后）。 
虽然两种方法求解得到各参数随时间变化的
曲线大致相同，但图 4 和图 5 显示出不同方法得到
结果的动态特性并不相同，本文方法得到轴向各点
处的各参数开始变化的时间点早于MOL法的结果，
越靠近反应器出口这种现象越明显。此结果就是由
气体体积流量变化所引起的，根据表 1 和表 2 可清
晰地发现反应器中点处及出口处气体体积流量的
理论值均大于 MOL 法的假设值，即反应器实际流
速比 MOL 法的假设值要快，故实际过程物料在反
应器中某点处的动态响应点应较 MOL 法所得到的
结果要早。 
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(a) 温度 
 
 
 
(b) 乙烯酮浓度 
 
图 4  反应器中点处温度和乙烯酮浓度随时间分布图 
 
 
(a) 温度 
 
 
 
(b) 乙烯酮浓度 
 
图 5  反应器出口处温度和乙烯酮浓度随时间分布图 
图 6 给出本文方法求解得到气体体积流量的
时空分布图，由图可知原料进入平推流反应器后
其体积流量在求解域内均大于 MOL 法所假设的
恒定值（2.037m3/s），即气体流速更快。为此也说
明本文方法较 MOL 法得到的动态响应点更符合
实际过程。 
 
 
 
图 6  气体的体积流量随空间和时间的分布 
4  结论 
本文提出关于平推流反应器动态模型一种新
的求解方法，与文献中常用的经典 MOL 法（仅将
空间进行离散化并将气体体积流量设为恒定参数）
相比，本文的方法将气体的体积流量转化为温度和
摩尔流量的函数，从而有效地弥补了经典 MOL 法
将气体的体积流量设为恒定参数的不足。为验证本
文方法的优越性，将经典 MOL 法和本文方法应用
于丙酮气相裂解为乙烯酮的平推流反应器中。模拟
结果显示在相同条件下，两种方法得到轴向各点处
温度和浓度随时间的变化趋势大致相同，但本文方
法模拟的平推流反应器轴向各点处动态响应时间点
更符合实际过程，且本文方法得到的动态过程中产
物浓度的稳态值的相对误差与经典 MOL 法得到的
相对误差相比，反应器出口处浓度的相对误差减小
了 7%以上。 
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